$mathbf{QC^2AS}$ デンシ ソウカン リロン ノ タメ ノ スウシキ ショリ システム ノ セッケイ ト ソノ リヨウ COMPUTER ALGEBRA DESIGN OF ALGORITHMS IMPLEMENTATIONS AND APPLICATIONS by 小副川, 健 et al.
Title
$mathbf{QC^2AS}$ : 電子相関理論のための数式処理シス
テムの設計とその利用 (Computer Algebra : Design of
Algorithms, Implementations and Applications)
Author(s)小副川, 健; 望月, 祐志; 横山, 和弘








$QC^{2}AS$–Design of a computer algebra system for
electron correlation theory and its application
TAKESHI OSOEKAWA YUJI MOCHIZUKI KAZUHIRO YOKOYAMA




In this paper, we introduce $QC2AS$ , a computer algebra system for symbolic quantum chemical
computations. $QC2AS$ has been designed to provide an access to our computer algebraic techniques
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[18]. Quantum Chemistry Computer -Algebra stem
$QC^{2}AS$ 1). $QC^{2}AS$
(http: $//www2$ . rikkyo. ac. jp/web/fullmoon/qc2as/)
Mller-Plesset 2
$E_{MP2}= \frac{1}{4}(\sum_{ijab}\frac{[ia|jb][ai|bj]-[ia|jb][aj|bi]-[ib|ja][ai|bj]+[ib|ja][aj|bki]}{\epsilon_{i}+\epsilon_{j}-\epsilon_{a}-\epsilon_{b}})$ . (1)











(11 $|$ 11) $=$ 4.744
(21 $|$ 11) $=$ $-0.4177$
(71 $|$ 11) $=$ $-0.2379$
(12 $|$ 11) $=$ $-0.4177$
(77 $|$ 77) $=$ 0.5932
$\epsilon_{1} = -20.23$
$\epsilon_{7}$ $=$ 0.5899
1 $)$ $[kju:kaes]$ ,
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$E_{MP4(S)}= \frac{1}{8}\sum a(ijab)\cross (\langle ck||ed\rangle(a(iked)\langleab||cj\rangle\epsilon_{ij}+a(jked)\langle ab||ic\rangle\epsilon_{jc})$
ijklmabcde
$+ \langle kc||ml\rangle(a(mlac)\langle kb||ij\rangle\epsilon ka+a(mlbc)\langle ka||ji\rangle\epsilon_{kb})$
- $a(lkcd)(\langle ab||cj\rangle\langle id||lk\rangle\epsilon_{ic}+\langle ab||ic\rangle\langle jd||lk\rangle\epsilon_{jc})$
-
$a(kldc)(\langle ka||ij\rangle\langle al|dc\rangle\epsilon ka+\langle ka||ji\rangle\langle bl||dc\rangle\epsilon_{kb}))$
$(\epsilon_{ia};=(\epsilon_{i}-\epsilon_{a})^{-1}, \langle ij||ab\rangle :=[ia|jb]-[ib|ja], a(ijab):=\langle ij||ab\rangle\epsilon_{ijab})$
2 $QC^{2}AS$
2.1 $Q$ 2.2
































. ($t$ -Integer). ($t$ -Float)
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$=$ ERROR: undefined operation $(i*i)$ .
2 $[ij|ab]$





$QC^{2}AS$ (3) 2 2
$>$ $[ba|ji]$ ;
$=$ [ij ab]
$>$ $[ij|ab]=[ji| ab]$ ;
$=$ True
$>$ [ij $|$ ab] $=[ia| jb]$ ;
$=$ False
2 $QC^{2}AS$ ( )
2 2
$>$ $[ij |ab]+[ji|ab]$ ;
$=2*[ij|$ abl
$>$ $[ij |ab]*[ij|ba]$ ;






$\succ$ $MP$2 $()$ ;
$=(1/4)*E(ijab)*((-[ib|ja]+[ia|jb])^{arrow}2)$
$>$ Expand ($MP$2 ());
$=(1/4)*E(ijab)*([ib|ja]^{-}2)+(1/4)*E(ijab)*([ia|jb]^{-}2)-(1/2)*E$ (ij ab) $*$ [iblja] $*$ [ialjb]
[lS] $QC^{2}AS$ Simplify$MP$
$>$ Simplify$MP$ ( $MP$2 ());




$*E($ ij $cd)*E($ ij $ab)*(-[ad|bc]+[ac|bd])*(-[id|jc]+[ic|jd])*(-[ib|ja]+[ia|jb])-(1/4)*E$ (ijab




$=-(1/8)*E$ (klab) $*E$ (ijab) $*$ $[kb |la]*[ib|ja]*[il|jk]+(1/8)*E$(klab) $*E$ (ijab) $*$ $[kb |la]*[ib| ja]$
$*[ik|jl]+(1/8)*E$ (klab) $*E$ (ijab) $*$ $[kb |la]*[ia|jb]*[il|jk]-(1/8)*E$(klab) $*E$ (ijab) $*$ $[kb |1a]*[$
ia $|jb]*[ik|jl]+(1/8)*E$ (klab) $*E$ (ij ab) $*[ka|lb]*[ib|ja]*[il|jk]-(1/8)*E$ (klab) $*E$ (ij ab) $*[ka$
$|lb]*[ib|ja]*[ik|jl]-(1/S)*E$ (klab) $*E(ijab)*[ka|lb]*[ia|jb]*[il|jk]+(1/8)*E$(klab) $*E$ (ija
$b)*[ka|lb]*[ia|jb]*[ik|j1]+(1/4)*E$ (jkbc) $*E$ (ij ab) $*[jc|kb]*[ib|ja]*[ia| kc]-(1/4)*E$(jkbc)
$*E$ (ijab) $*$ $[jc|kb]*[ib|ja]*[ik|ac]-(1/4)*E$ (jkbc) $*E(ijab)*[jc|kb]*[ia|kc]*[ia|jb]+(1/4)*E$
(jkbc) $*E$ (ijab) $*$ $[jc |kb]*[ia|jb]*[ik|ac]-(1/4)*E$ (jkbc) $*E(ijab)*[jb|kc]*[ib|ja]*[ia|kc]+($
$1/4)*E$ (jkbc) $*E(ijab)*[jb|kc]*[ib|ja]*[ik|ac]+(1/4)*E(jkbc)*E(ijab)*[jb|kc]*[ia|kc]*[ia$
$|$ jb] $-(1/4)*E$ (jkbc) $*E$ (ijab) $*$ [jb $|$ kc] $*[ia| jb]*[ik| ac]-(1/4)*E$ (jkac) $*E$ (ij ab) $*$ $[jc|ka]*[$ib’ $k$
$c]*[ib|ja]+(1/4)*E$ (jkac) $*E$ ( ijab) $*[jc|ka]*[ib|kc]*[ia|jb]+(1/4)*E$ (jkac) $*E$ (ij ab) $*$ [jclka]
$*[ib|ja]*[ik|bc]-(1/4)*E$ (jkac) $*E$ (ij ab) $*[jc|ka]*[ia|jb]*[ik|bc]+(1/4)*E$ (jkac) $*E$ (ijab) $*$ [
ja $|kc]*[ib|kc]*[ib|ja]-(1/4)*E$ (jkac) $*E$ (ij ab) $*[ja|kc]*[ib|kc]*[ia|jb]-(1/4)*E$ (jkac) $*E(i$
$j$ ab) $*[ja|kc]*[ib|ja]*[ik|bc]+(1/4)*E$ (jkac) $*E(ijab)*[ja|kc]*[ia|jb]*[ik|bc]-(1/4)*E$ (ikb
$c)*E(ijab)*[ja|kc]*[ic|kb]*[ib|ja]+(1/4)*E(ikbc)*E(ijab)*[ja|kc]*[ic|kb]*[ia|jb]+(1/4)$
$*E$ (ikbc) $*E(ijab)*[ja|kc]*[ib|kc]*[ib|ja]-(1/4)*E$ (ikbc) $*E(ijab)*[ja|kc]*[ib|kc]*[ia|jb]$
$+(1/4)*E$ (ikbc) $*E$ (ijab) $*$ $[jk |ac]*[ic|kb]*[ib|ja]-(1/4)*E$ (ikbc) $*E$ (ij ab) $*[jk| ac]*[ic|kb]*[$
ia $|jb]-(1/4)*E$ (ikbc) $*E$ (ij ab) $*[jk|ac]*[ib|kc]*[ib|ja]+(1/4)*E$ (ikbc) $*E($ ij $ab)*[jk|ac]*[ib$
$|kc]*[ia|jb]+(1/4)*E$ (ikac) $*E$ (ijab) $*$ $[jb |kc]*[ic|ka]*[ib|ja]-(1/4)*E$ (ikac) $*E$ (ijab) $*$ [jb $|k$
$c]*[ic|ka]*[ia|jb]-(1/4)*E$ (ikac) $*E$ (ijab) $*$ $[jb |kc]*[ib|ja]*[ia|kc]+(1/4)*E$(ikac) $*E$ (ijab)
$*[jb|kc]*[ia|kc]*[ia|jb]-(1/4)*E$(ikac) $*E$ (ij ab) $*[jk| bc]*[ic|ka]*[ib|ja]+(1/4)*E$ (ikac) $*E$
$(ijab)*[jk|bc]*[ic|ka]*[ia|jb]+(1/4)*E$ (ikac) $*E(ijab)*[jk|bc]*[ib|ja]*[ia|kc]-(1/4)*E(i$
kac) $*E$ (ijab) $*$ $[jk |bc]*[ia|kc]*[ia|jb]-(1/S)*E($ ij $cd)*E$ (ijab) $*$ $[ad |bc]*[id|jc]*[ib|ja]+(1/$
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$8)*E(ijcd)*E(ijab)*[ad|bc]*[id|jc]*[ia|jb]+(1/8)*E(ijcd)*E$ (ijab) $*$ $[ad |bc]*[ic|jd]*[ib|j$
$a]-(1/8)*E$ (ijcd) $*E$ (ijab) $*$ $[ad |bc]*[ic|jd]*[ia|jb]+(1/8)*E$(ij cd) $*E$ (ijab) $*$ $[ac |bd]*[id| jc]$
$*[ib|ja]-(1/8)*E($ ij $cd)*E$ (ijab) $*$ $[ac |bd]*[id|jc]*[ia|jb]-(1/8)*E($ ij $cd)*E$ (ij ab) $*[ac|bd]*[$





$>B=S$implify$MP$ ( $MP$3 ()) ;
$=-(1/2)*E(klab)*E(ijab)*[kb|la]*[ib|ja]*[il|jk]+(1/2)*E$(klab) $*E$ (ij ab) $*$ $[kb |la]*[ib|ja]$
$*[ik|jl]+E$ (jkbc) $*E(ikac)*[jc|kb]*[ic|ka]*[ia|jb]-E$ (jkbc) $*E$ (ikac) $*$ [jclkb] $*$ [iclka] $*$ [ij a
$b]-2*E$ (jkbc) $*E$ (ikac) $*$ $[j c|kb]*$ [ ia $|$ kc] $*$ [ ia $|$ jb] $+2*E$ (jkbc) $*E$ (ikac) $*$ $[j c|kb]*$ [ ia $|$ kc] * [ij $|$ ab]
$+E$ (jkbc) $*E$ (ikac) $*$ $[jb |kc]*[ia| kc]*[ia|jb]-E$ (jkbc) $*E$ (ikac) $*$ [jb $|$ kc] $*[ia|kc]*[ij|ab]-(1/2)$
$*E(ijcd)*E(ijab)*[ad|bc]*[id|jc]*[ib|ja]+(1/2)*E(ijcd)*E(ijab)*[ad|bc]*[id|jc]*[ialjb]$
$>$ Size (B) ;
$=10$
10





$(jc)*E$ ( jkde) $*([je|kd]-[jd|ke])*(-[ib|ac]+[ia|bc])+E$ ( ic) $*E$ ( ikde) $*([jb|ac]-[ja|bc])*([ie$
$|kd]-[id|ke]))*(-[ke|cd]+[kd|$ cel) $*(-[ib|ja]+[ia|$ jbl) $+(1/8)*E(ijab)*(E(klcd)*([kd|lc]-[$
kc $|1d])*(E$ (kb) $*([ia|jk]-[ik|ja])*(-[ld|bc]+[lc|bd])+E$(ka) $*(-[1d| ac]+[lc|ad])*(-$ [ia $|$ jk]
$+[ik|ja]))+E(klcd)*([kd|lc]-[kc|ld])*(E(jc)*([jl|kd]-[jk|ld])*(-[ib|ac]+[ia|bc])+E$ (ic)
$*([jb|ac]-[ja|bc])*([il|kd]-[ik|ld])))*(-[ib|ja]+[ia|jb])$
$>Si$ze $(A=Expand(MP4S ()))$ ;
$=128$
$>B=SimplifyMP(A)$ ;
$=E$ (mc) $*E$ (klbc) $*E$ (ijac) $*$ $[kc |lb]*[kb|lm]*[ic|ja]*[ia|jm]-2*E$ (mc) $*E$ (klbc) $*E$ (ijac) $*$ [kc $|$ lb
$]*[kb|lm]*[ic|ja]*[im|ja]+E$ (mc) $*E$ (klbc) $*E$ (ij ac) $*[kc| lb]*[km|lb]*[ic|ja]*[im|ja]-(1/2)*$
$E$ (ld) $*E$ (klbc) $*E($ ij $ad)*[kc|bd]*[kc|lb]*[id|ja]*[id|j1]-(3/2)*E$ (ld) $*E$ (klbc) $*E$ (ij ad) $*[kc|$
$bd]*[kc|lb]*[id|ja]*[ia|j1]+(1/2)*E$ (ld) $*E$ (klbc) $*E$ (ijad) $*$ $[kc |bd]*[kc|lb]*[id|ja]*[il|$ jd
$]+(3/2)*E$ (ld) $*E$ (klbc) $*E($ ij $ad)*[kc|bd]*[kc|lb]*[id|ja]*[il|ja]+(1/2)*E$ (ld) $*E$ (klbc) $*E$ (ij
$ad)*[kc|bd]*[kb|lc]*[id|ja]*[id|j1]+(3/2)*E$(ld) $*E$ (klbc) $*E($ ij $ad)*[kc|bd]*[kb|lc]*[id|$ ja
$]*[ia|jl]-(1/2)*E$ (ld) $*E$ (klbc) $*E$ (ijad) $*$ $[kc |bd]*[kb|lc]*[id|ja]*[il|jd]-(3/2)*E$ (ld) $*E$ (kl
$bc)*E$ (ij ad) $*$ $[kc |bd]*[kb|lc]*[id|ja]*[il|ja]+E$ (ke) $*E$ (jkcd) $*E$ (ikab) $*$ [jdl $ce$] $*[jd|kc]*[ib|$
ae] $*[ib|ka]-2*E$ (ke) $*E$ (jkcd) $*E$ (ikab) $*$ $[j d|ce]*[jd| kc]*[ib| ae]*[ia|kb]+E$ (ke) $*E(jkcd)*E$ (ik
ab) $*[jd| ce]*[jc|kd]*$ [ ib $|$ ae] $*[ia|kb]$
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$>$ Size (B) ;
$=14$
128 14







1 CPU Intel(R) Core$(TM)2$ Duo 2.$20GHz,$








(http: $//www2$ .rikkyo.ac. $jp/web/fullmoon/qc2as/$)
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